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[背景] 
現在、様々な半導体デバイスがシリコンベースで作られているが、結晶シリコンは間接遷移型
半導体となるため発光効率が低く、ガリウムヒ素などが発光ダイオードのような発光デバイスに
用いられている。しかし、ガリウムヒ素は有毒性を持つため、廃棄する際に適切な処理をしなけ
れば人体に摂取される危険がある。 
そこで、シリコンベースの発光デバイスを実現するために、ポリシランに注目した。ポリシラ
ンは準 1次元のシリコン半導体で、ドーパントによって伝導性を示すことが知られている。そし
て、結晶シリコンが間接遷移型半導体で発光効率が低いのに対し、ポリシランは直接遷移型半導
体となるため発光効率が高く、発光デバイスへの研究がなされている。シリコンベースの発光デ
バイスが利用可能になれば、シリコンのみで様々な半導体デバイスが実現可能になると期待され
る。 
 
[目的] 
本研究の目的は活性化エネルギーの小さな p 型、n 型ドーパントの探索である。発光デバイス
には pn 接合などの構造が用いられている。そのため、優れた p 型、n 型半導体が必要となる。
しかし、ポリシランの準 1 次元性により、主鎖にドーパントをドープすると、不純物が電子や正
孔の移動を妨げ、伝導性が悪くなることが知られている。そこで、ポリシランの側鎖にドーパン
トをドープする。ドーパントとしては、第 6 周期までの全族元素とⅢ・Ⅴ族元素の水素化合物を
用いた。そして、それらの活性化エネルギーを調べることで、ポリシランに最も適したドーパン
トを決定する。 
 
[結論] 
 本研究では新たな発光材料として 1 次元シリコン半導体であるポリシランに注目し、優れたポ
リシランのドーパントを探索するために DV-Xα 分子軌道法用いて電子状態計算を行った。その
結果、Ⅱ・Ⅵ族元素の単原子ドーピング、そしてⅢ・Ⅴ族元素の水素化合物ドーピングがポリシ
ランのドーパントとして優れていると考えられた。 
そして、得られたこれらの結果に対して VASP を用いて構造緩和を行い再び電子状態計算を行
ったところ、アクセプターとしてⅢ族元素の水素化合物の BH3 が約 0.005eV、ドナーとしてⅤ族
元素の水素化合物の NH3、PH3 がそれぞれ約 0.06eV、約 0.07eV となり、c-Si における代表的な
ドーパントと比較しても小さな、もしくはそれに近い活性化エネルギーの値を示した。 
従って、アクセプターとして BH3 が、ドナーとして NH3、PH3 がポリシランのドーパントとし
て最も優れている可能性があるといえる。 
